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Introdugao

Solugdes solidas de composicao geral
AA'TIO; cristalizam em uma estrutura tipo
perovskita. Esses sistemas s&o extremantes
importantes devido a suas propriedades
ferroelétricas. Iniumeros compostos tém sido
relatados na literatura de modo a melhorar ou
diversificar a estrutura cristalina responsavel por
esse efeito. Correlacbes entre técnicas
experimentais e tedricas trazem esclarecimentos
sobre estruturas cristalinas. A teoria do funcional de
densidade (DFT) pode fornecer importantes
informacgdes acerca das propriedades dos soélidos. A
contribuicdo desse resultado estd em mostrar que a
estrutura periddica apresentada nos modelos de
solugcdes sodlidas PST em suas substituicdes
particulares, ndo possui o octaedro (TiOs) em uma
formacédo perfeitamente cubica. Portanto, esses
atomos conservam um deslocamento caracteristico
da simetria tetragonal possuindo um grau de
polaridade espontanea.

Resultados e Discussao

E conhecido que para diferentes quantidades de
estroncio  existem modificagdes  estruturais
verificadas na célula unitaria do PbTiOz;, por
exemplo, pela diminuicdo de sua tetragonalidade.
Varios trabalhos experimentais mostram que o
decréscimo de tetragonalidade e do volume da
célula unitaria sdo causados pela adigdo de
estroncio na rede cristalina de PT".
Os resultados tedricos para os parametros de rede,
distor¢cdo da tetragonalidade c/a, e parametros de
rede para os modelos sdo mostrados na FIGURA 1.
O composto PbTiO; tem uma grande
distor¢cdo tetragonal tedrica, c/a = 1,08. Valores
tedricos para a estrutura tetragonal (x = 0,0)? e para
a estrutura distorcida (x = 0,25; 0,50 e 0,75)
mostram que a presenga dos atomos de Sr induzem
as variagdes nos parametros de célula unitaria: um
decréscimo do parametro de rede ¢ conduz a um
decréscimo da distorgéo tetragonal c/a (FIGURA 1 -
detalhe) em fungdo da quantidade dos atomos de
Sr. De modo geral, os resultados teéricos indicam
que os parametros de rede tetragonais tém a
tendéncia ao parametro de rede cubico.
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Figura 1. Valores de pardmetros de rede c e a e
fator de tetragonalidade (c/a) para os diversos
modelos Pb.SrTiOs.

Observa-se que existe um comportamento
diferenciado entre as curvas de acordo com o atomo
substituinte. Esse comportamento evidencia uma
transicdo de fase estrutural devido a variacdo dos
parAmetros de em relacdo ao material PT. E
evidenciado que para a substituicdo de Pb?* por Sr?*
até a quantidade de x = 0,25 ocorre a diminuigdo do
pardmetro de rede muito mais acentuado em
relacdo ao material PT.

Conclusoes

A simulagado computacional realizada para o sistema
Pb...SrTiOs (x = 0; 0,25; 0,50 e 0.75) apresentou
comportamento de decréscimo do parametro de
rede ¢, com consequente redugdo da
tetragonalidade do sistema PbTiOs;. Contudo, a
porcentagem para x = 0,25 ndo apresentou boa
representatividade. As cargas de Mulliken e os
tamanhos das ligagdes entre os atomos a baixa
modificacdo da estrutura eletrénica do solido em
relagdo a substituicdo de atomos de Pb por atomos
de Sr.
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